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ことを示唆している。とくに、この章の結果は粘土鉱物表面に吸着したイオンによる強い水和力の
存在を示すものである。 
 第五章では、平均力ポテンシャルの計算によって、白雲母表面の Stern 層におけるイオンの吸着
位置と吸着形態を求め、それらの定量的な安定性を明らかにしている。イオンは白雲母表面上で二
つの内圏錯体（cavity siteと Al site）と一つの外圏錯体構造をとり、Na+、Ca2+、Sr2+、Ba2+がすべて














（続紙 ２ ） 
 












主として高濃度の液相から Na+および Cl-が表面に輸送されることを明らかにしている。 
 
 第４章から第６章では、白雲母-水溶液界面の分子動力学シミュレーションを行っている。第４
章では、白雲母表面での水和力と水和構造の解明のため、原子間力顕微鏡（AFM）の測定システム
を模擬した分子動力学シミュレーションを行っている。白雲母表面に形成されている各水和層が
探針に与える力を分割して計算し、第一水和層が探針を特に強く押し返すことを明らかにしてい
る。また、力のピークと水和層の密度のピークにずれがあることを明らかにしている。第５章で
は、白雲母表面上のアルカリ金属イオンおよびアルカリ土類金属イオンについて、平均力ポテン
シャルの計算を行うことで、イオンの吸着位置、吸着形態、および吸着状態の安定性を明らかに
している。さらに第６章では、白雲母表面に吸着したイオンが石油の成分を模擬したカルボン酸
の吸着に与える影響を調べ、吸着カチオン種によるカルボン酸の吸着安定性の違いを明らかにし
た。また、吸着カチオン種によって脱プロトン化したカルボン酸イオンが吸着カチオンと直接結
合する場合と水分子を介して結合する場合があることを明らかにしている。 
 
 以上、本論文では、白雲母-水溶液界面の分子動力学シミュレーションによって、AFMで得られ
る力と水和層構造の関係、アルカリおよびアルカリ土類金属イオンの吸着構造のイオン種依存性、
吸着カチオン種のカルボン酸の吸着に及ぼす影響を分子レベルで解明しており、学術上、実際上
寄与するところが少なくない。よって、本論文は博士（工学）の学位論文として価値ある
ものと認める。また、平成２９年１月２６日、論文内容とそれに関連した事項につい
て試問を行い、申請者が博士後期課程学位取得基準を満たしていることを確認し、合
格と認めた。 
 
 なお、本論文は、京都大学学位規定第１４条第２項に該当するものと判断し、公表
に際しては、当該論文の全文に代えてその内容の要約したものとすることを認める。 
 
 
